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диффузии ДОФ из ПВХ композиций в воздушную среду и оценено 
влияние содержания наполнителя на их величину. По данным деривато-
графии проанализированы процессы, происходящие в ПВХ композициях 
в диапазоне температур от 25 до 4500С, и определена термостабильность 
ПК. Изучено поведение ПВХ композиций в водной среде. Установлено, 
что изменение массы образцов связано как с процессом набухания ПК, 
так и одновременным вымыванием из них низкомолекулярных ингреди-
ентов. Проведен анализ жидкой фазы, находящейся в контакте с ПВХ 
композициями, оценено количество экстрагированного в воду пласти-
фикатора. На основании полученных результатов оптимизирован состав 
ПВХ пленочных композиций, обеспечивающий стабильные эксплуата-
ционные свойства и экологическую безопасность полимерного материа-
ла. 
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Рассматривается “безобрывная” полимеризация изопрена на катали-
тической системе VOCl3-триизобутилалюминий с учетом кинетической 
неоднородности катализатора.  
Кинетическая схема процесса будет включать три стадии: рост цепи, 
передачу цепи на мономер, передачу цепи на алюминийорганическое 
соединение. 
Математическое описание процесса заключается в составлении сис-
темы дифференциальных уравнений, каждое из которых характеризует 
скорость изменения концентрации реакционного компонента во време-
ни.  
Согласно полученной модели ставится прямая кинетическая задача – 
рассчитать концентрации участвующих в процессе реагентов и постро-
ить молекулярно–массовое распределение. При решении используется 
метод распараллеливания одной задачи на несколько подзадач, каждая 
из которых решается независимо от других. Полученная система диффе-
ренциальных уравнений делится на четыре подсистемы по каждому типу 
активных центров. Преобразованные методом моментов [1] системы 
решаются численным методом Рунге–Кутта IV порядка [2,3]. Рассчитан-
ные значения моментов подставляются в формулы для расчета молеку-
лярно–массовых характеристик полимера [3]. 
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Таким образом, полученная математическая модель с учетом проте-
кания процесса на четырех типах активных центров позволяет рассчи-
тать средние молекулярные массы полимера и построить молекулярно-
массовое распределение. 
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При термической деструкции ПВХ наблюдается автокаталитическое 
ускорение реакции дегидрохлорирования в присутствии хлористого во-
дорода в замкнутом объеме [1, 2]. Однако до сих пор не ясно, как моле-
кула HCl влияет на скорость стадий дегидрохлорирования макромоле-
кул: реакции отщепления HCl из нормальных ВХ звеньев; дегидрохло-
рирования β-хлораллильных и полиенилхлоридных группировок.  
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Рис.2. Эффективная свободная энергия  активации
            реакции дегидрохлорирования хлоралканов,
            хлоралкенов и хлордиенов.  
С помощью метода B3LYP с базисными набором 6-31G(d) в рамках 
четырехцентрового мономолекулярного механизма исследованы реак-
ции спонтанного и каталитического дегидрохлорирования низкомолеку-
лярных соединений, имитирующих нормальные винилхлоридные звенья, 
β-хлораллильные и полиенилхлоридные группировки. Найдены активи-
рованные комплексы данных реакций (рис. 1). Результаты расчетов по-
казали, что хлористый водород в рамках исследуемого механизма не 
